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Safirah Yotriana, G0013211, 2017. Penapisan Senyawa Fitokimia sebagai 
Antagonis (Penetralisir) Hepsidin pada Anemia Inflamasi Melalui Molecular 
Docking. Skripsi. Fakultas Kedokteran, Universitas Sebelas Maret, Surakarta. 
 
Latar Belakang: Anemia diderita oleh setengah miliar wanita di dunia dan 
menjadi masalah terutama pada ibu hamil. Salah satu penyebab anemia adalah 
penyakit inflamasi yang juga memiliki prevalensi tinggi di Indonesia. Terapi yang 
saat ini digunakan untuk mengobati anemia adalah dengan berdasarkan penyakit 
penyebabnya. Anticalin merupakan protein yang dapat bekerja sebagai antagonis 
hepsidin. Anticalin sudah diujikan hingga tahap klinis II namun belum beredar 
bebas sehingga dibutuhkan pencarian obat baru yang lebih mudah dicari dan lebih 
efektif. Herbal Indonesia banyak dimanfaatkan sebagai tanaman obat di 
masyarakat dan berpotensi dikembangkan sebagai obat. Tujuan penelitian ini 
adalah untuk mengidentifikasi fitokimia Indonesia yang dapat berperan sebagai 
antagonis hepsidin. 
Metode Penelitian: Penelitian ini adalah penelitian bioinformatika dengan metode 
molecular docking. Struktur tiga dimensi hepsidin dan Anticalin diunduh dari 
website Protein Data Bank (PDB). Senyawa aktif diperoleh dari HerbalDB dan 
struktur tiga dimensi senyawa diperoleh dari PubChem National Center for 
Biotechnology Information (NCBI). Penelitian ini menggunakan software 
AutoDock Vina 1.1.2 untuk menganalisis energi ikatan. Pemotongan molekul 
menggunakan AutoDock Tools 1.5.6. Visualisisasi dilakukan dengan software 
Chimera 1.10 dan PyMol 1.3. 
Hasil: Skor docking yang dihasilkan hepsidin dengan Anticalin pada standar 
pertama adalah -4,6 kkal/mol pada Cys13, Cys14, Arg16, dan Ser17. Dan skor docking 
yang dihasilkan hepsidin dengan Anticalin pada standar kedua adalah -4,2 kkal/mol 
pada Cys23 dan Lys24. Terdapat enam senyawa dengan skor docking lebih rendah 
dan memiliki interaksi yang sesuai dengan Anticalin terhadap hepsidin, yaitu 
Pulmatin, Cleomiscosin D, Miraxanthin-V, Chitranone, Artocarpesin, dan 
Liriodenine. 
Kesimpulan: Terdapat enam senyawa fitokimia yang dapat berperan sebagai 
antagonis (penetralisir) hepsidin. 




Safirah Yotriana, G0013211, 2017. Phytochemical Screening as Hepcidin 
Antagonist (Neutralizer) for Inflammatory Anemia Insilico. Mini Thesis. Faculty 
of Medicine, University of Sebelas Maret, Surakarta. 
Introduction: Anemia affects half a billion women in the world and become a 
problem, especially in pregnant women. One of the cause of anemia is 
inflammatory disease which also has a high prevalence in Indonesia. Therapies 
currently used to treat anemia is based on the underlying disease. Anticalin is a 
protein that works as hepcidin antagonist. Anticalin has completed the clinical 
phase II, but has not been distributed to public market so that new, easier to get and 
more effective drug is needed. Indonesian herbs have been widely used as a 
medicinal plant in the community and has the potential to be developed as a drug. 
The purpose of this study was to identify Indonesian phytochemicals that could act 
as hepcidin antagonist. 
Methods: The research was a bioinformatics study with molecular docking 
method. Three-dimensional structure of human hepcidin as target protein and 
Anticalin as standar therapy was downloaded from the website of the Protein Data 
Bank (PDB). The active compounds were obtained from HerbalDB and the three-
dimensional structure was from PubChem National Center for Biotechnology 
Information (NCBI). This study used AutoDock Vina 1.1.2 to analyze the binding 
affinity. Autodock Tools 1.5.6 was used for molecular modification. Visualization 
was done with Chimera 1.10 and PyMol 1.3. 
Results: The docking scores between hepcidin and Anticalin for the first standar 
was -4.6 kcal/mol at Cys13, Cys14, Arg16, and Ser17 while docking scores between 
hepcidin and Anticalin for second standar was -4.2 kcal/mol at Cys23 and Lys24. 
There was six compounds that could interact with the ligand binding domain and 
had the docking scores lower than Anticalin, that are Pulmatin, Cleomiscosin D, 
Miraxanthin-V, Chitranone, Artocarpesin, and Liriodenine. 
Conclusions: There was six compounds that could be hepcidin antagonist 
(neutralizer) for Inflammatory Anemia. 
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